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近年の電子機器の高性能化や多機能化を実現してきた MOSFET のスケーリン




合の形成が困難であり, As と Sb においては空孔との電気的不活性な複合体形成
によりシート抵抗の増加を引き起こすことが問題である. また, p 型ドーパント







固溶限を増大できることである. 2 点目は, ドナー, もしくはアクセプタとなる
トライマー コ・ドーパントは, その強い相互作用によって第一近接あるいは第
二近接配位した n-p-n, もしくは p-n-p 複合体を形成し, 従来の単原子をドーピン
グしたときに形成する不純物準位よりもより浅い不純物準位を形成し, キャリ








本研究では, 第一原理計算である DV-Xα 分子軌道法と VASP(Vienna Ab-initio 
Simulation Package)を用いて, トライマー コ・ドーパントの電子状態計算を行い, 
トライマー コ・ドーパントの形成可能性を評価し, さらにトライマー コ・ドー
パントが生成できるキャリア濃度を調査した結果, トライマー コ・ドーパント
は Si 結晶中で安定に存在し, 従来の単原子ドーパントよりもキャリア濃度を増
大させる n 型トライマー コ・ドーパントとして Sb2B を, p 型トライマー コ・ド
ーパントとして Al2P を発見した. これらのトライマー コ・ドーパントは, Si 
ULSI の微細化限界を打破する新規ドーパントとして期待できる. 
